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ABSTRAK 
Asma Azizah, G0013043, 2017. Identifikasi Senyawa Fitokimia Calcium 
Channel Blocker dengan Molecular Docking sebagai Pengembangan Terapi 
Hipertensi pada Kehamilan. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas Sebelas 
Maret, Surakarta. 
Latar Belakang: Hipertensi dalam kehamilan merupakan satu dari tiga penyebab 
utama kematian ibu di Indonesia. Terapi yang saat ini digunakan adalah 
nifedipine. Nifedipine merupakan calcium channel blocker yang bekerja pada 
Cav1.2. Hingga saat ini, nifedipine belum cukup efektif untuk menurunkan 
prevalensi kejadian hipertensi kehamilan sehingga dibutuhkan pencarian obat 
baru yang lebih efektif dengan efek samping yang lebih sedikit. Herbal Indonesia 
memiliki potensi untuk dikembangkan sebagai obat. Tujuan penelitian ini adalah 
untuk mengidentifikasi fitokimia herbal Indonesia yang dapat berperan sebagai 
calcium channel blocker. 
 
Metode Penelitian: Penelitian ini adalah penelitian bioinformatika dengan 
metode molecular docking. Struktur tiga dimensi kanal kalsium manusia Cav1.2 
didapatkan melalui pemodelan homologi dengan target kanal kalsium Q13936 
dan template kanal kalsium kelinci dari laman Protein Data Bank (PDB) dengan 
kode akses 5GJW. Pemodelan dilakukan dengan memanfaatkan laman SWISS-
MODEL. Standar nifedipine didapatkan melalui laman ZINC database dengan 
kode akses ZINC19594578. Senyawa aktif diperoleh dari HerbalDB dan struktur 
tiga dimensi senyawa diperoleh dari PubChem National Center for Biotechnology 
Information (NCBI). Penelitian ini menggunakan software AutoDock Vina 1.1.2 
untuk menganalisis energi ikatan. Visualisisasi dilakukan dengan software 
Chimera 1.10 dan PyMol 1.3. 
 
Hasil Penelitian: Model yang didapatkan memiliki kesamaan sequence sebesar 
72,35% dengan Cav1.2 manusia. Skor docking yang dihasilkan model Cav1.2 
dengan nifedipine adalah -2,1 kkal/mol dengan lokasi ikatan pada Gln
1060
, 
Phe
1129
, Ser
1132
, dan Ile
1173
. Senyawa obtusifolin 2-glucoside, actinodaphnine, 
oxonantenine, dan morindone merupakan senyawa terbaik berdasarkan skor 
docking, kriteria Lipinski, interaksi, dan konformasi yang sesuai dengan 
nifedipine. 
 
Simpulan Penelitian: Obtusifolin 2-glucoside, actinodaphnine, oxonantenine, 
dan morindone berpotensi sebagai calcium channel blocker secara komputasi. Uji 
in vitro sebaiknya dilakukan untuk membuktikan efek inhibisi kalsium pada kanal 
Cav1.2 
Kata Kunci: Hipertensi dalam kehamilan, herbal, molecular docking, nifedipine, 
calcium channel blocker 
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ABSTRACT 
Asma Azizah, G0013043, 2017. Identification of Phytochemical as Calcium 
Channel Blocker by Molecular Docking for Treatment of Hypertension in 
Pregnancy. Mini Thesis. Faculty of Medicine, Universitas Sebelas Maret, 
Surakarta. 
Introduction: Hypertension in pregnancy is one of the three main causes of 
maternal mortality in Indonesia. The currently used therapy is nifedipine. 
Nifedipine is a calcium channel blocker that works on Cav1.2. Until now, 
nifedipine has not been effective enough to reduce the prevalence of hypertension 
in pregnancy so that the search for new, more effective drugs with fewer side 
effects is needed. Indonesian herbs have the potential to be developed as a drug. 
The purpose of this study was to identify Indonesian herbs phytochemicals that 
could act as a calcium channel blocker. 
 
Methods: The research was a bioinformatics study with molecular docking 
method. Three-dimensional structure of human calcium channel Cav1.2 was 
obtained from homology modeling with target sequence human calcium channel 
Q13936 and template from rabbit calcium channel obtained froom PDB with an 
access code 5GJW. Nifedipine was used as a standard ligand and obtained from 
ZINC database with an access code ZINC19594578. The active compounds were 
obtained from HerbalDB and the three-dimensional structure was from PubChem 
National Center for Biotechnology Information (NCBI). This study used 
AutoDock Vina 1.1.2 to analyze the binding affinity. Visualization was done with 
Chimera 1.10 and PyMol 1.3. 
 
Results: The model had 72,35% sequence identity with human Cav1.2. The 
docking scores between Cav1.2 model and nifedipine was -2,1 kcal/mol at 
binding site Gln
1060
, Phe
1129
, Ser
1132
, and Ile
1173
. The compound obtusifolin 2-
glucoside, actinodaphnine, oxonantenine,  and morindone was the best compound 
based on the docking scores, Lipinski’s criteria, interaction, and conformation 
with nifedipine. 
 
Conclusions: Obtusifolin 2-glucoside, actinodaphnine, oxonantenine,  and 
morindone potential to become calcium channel blocker computationally. In vitro 
assay should be used to evaluate the antagonist effect of those phytochemical on 
calcium channel blocker Cav1.2. 
 
Keywords: Pregnancy hypertension, herbal, molecular docking, nifedipine, 
calcium channel blocker 
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